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来，いくつかの手法を予備的に検討した上で，密度汎関数 density functional 法と強結合
tight binding 近似に基づく DFTB+ パッケージを利用することとし，京都大学化学研究所ス
ーパーコンピュータシステムでの計算を進めている．年度当初は，同システム上の Materials 
Studio をフロントエンドとして各種ポリマー凝縮相の計算を行った．その後，半導体表面の
















ことが見込まれる．ただし，full ab initio 量子化学計算と比較すると，電子相関に経験的な汎
関数を必要とするなど，完全に非経験的な手法ではないため，計算精度などの点についてさ
らに検討を行いながら，引き続き物性予測へのアプローチを進めていく予定である． 
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図 シリコン結晶表面への SiH3ラジカルの衝突と反応の
dftb+による計算結果の例． 
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